ESPECTROSCOPIA

ELUCIDACION ESTRUCTURAL: EL ESPECTRO ELECTROMAGNETICO

Se denomina espectro electromagnético a la distribucion energética del conjunto de las
ondas _electromagnéticas. Referido a un objeto se denomina espectro electromagnético o
simplemente espectro a la radiacion electromagnética que emite (espectro de emisién) o
absorbe (espectro de absorcién) una sustancia. Dicha radiacion sirve para identificar la
sustancia de manera analoga a una huella dactilar. Los espectros se pueden observar
mediante espectroscopios que, ademas de permitir observar el espectro, permiten realizar
medidas sobre éste, como la longitud de onda, la frecuencia y la intensidad de la radiacion

Diagrama del espectro electromagnético, mostrando el tipo, longitud de onda con ejemplos,
frecuencia y temperatura de emisién de cuerpo negro.
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El espectro electromagnético se extiende desde la radiacion de menor longitud de onda,

como los rayos gamma y los rayos X, pasando por la luz ultravioleta, la luz visible y los rayos

infrarrojos, hasta las ondas electromagnéticas de mayor longitud de onda, como son las

ondas de radio. Se cree que el limite para la longitud de onda mas pequena posible es la

longitud de Planck mientras que el limite maximo seria el tamano del Universo (véase

Cosmologia fisica) aunque formalmente el espectro electromagnético es infinito y continuo.
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Toda radiacién viene caracterizada por una longitud de onda (A), una frecuencia (v) o una
energia (E), siendo la relacion existente entre ellas: E = hwv = h«c/A

La primera cuestion a plantearnos es que le ocurre a la materia cuando es sometida a una
determinada radiacién. Tal y como podemos imaginar dicho efecto dependera de la energia de
dicha radiacién. En la figura superior se indican los efectos inmediatos sobre la materia,
destacando de mayor a menor energia:

RADIACION EFECTO

Rayos X y rayos lonizaciones de las moléculas

cosmicos

UV-Visible Transiciones electronicas entre los orbitales
atomicos y moleculares

Infrarrojo Deformacion de los enlaces quimicos

Microondas Rotaciones de los enlaces quimicos

Radlofrecuencias Transiciones de spin electrénico o nuclear en los

atomos de la molécula.



Cuando la radiacion incide sobre una sustancia no toda ella se ve afectada por la misma; al
atomo o conjunto de atomos que absorben radiacién se le denomina cromoéforo y en cada
técnica espectroscopica sera distinto dentro de una misma molécula. En las moléculas
existen también atomos o grupos de atomos que no absorben radiacion, pero hacen que se
modifique alguna de las caracteristicas de la absorcion del cromoforo, se denominan a tales

grupos auxocromos.

La segunda cuestion es como podemos utilizar dichos efectos sobre las sustancias para

obtener informacion sobre la estructura de la materia y como utilizar dicha informacion.

De una manera muy esquematica se pueden indicar como caracteristicas mas importantes

de los métodos espectroscopicos las siguientes:

TECNICA
R INFORMACION OBTENIDA
ESPECTROSCOPICA
Estructura total de la molécula incluida la estereoquimica de la
Rayos X

misma a partir de las posiciones relativas de los dtomos.
. o Existencia de cromoforos y/o conjugacion en la molécula a partir
Ultravioleta-Visible )
de las absorciones observadas.
Infrarrojo Grupos funcionales a partir de las absorciones observadas.
. Formula molecular y subestructuras a partir de los iones
Espectrometria de masas (*)
observados.

Grupos funcionales, subestructuras, conectividades,

) . estereoquimica, etc... a partir de datos de desplazamiento
Resonancia magnética nuclear| . _ _
quimico, areas de los picos y constantes de acoplamiento

observadas.

(*) No es una técnica espectroscépica en el sentido que estamos viendo pues no existe irradiacion
electromagnética de la sustancia y no se produce absorcion de dicha radiacion.

La cuestién de que técnica utilizar o en que orden, sin son varias, para lograr la completa
determinacién estructural de una sustancia dependera en gran medida de los objetivos

perseguidos. De una manera general podemos indicar como objetivos sucesivos los

siguientes:
1. Foérmula molecular.
2. ldentidad de los grupos funcionales.
3. Conectividades de los carbonos.
4. Posicionamiento de los substituyentes y/o los grupos funcionales sobre el esqueleto

carbonado (Obtencién de subestructuras), y
Propiedades estereoquimicas incluyendo tanto los aspectos estaticos como
dinamicos.

o



Expresado de otra manera podemos indicar como objetivos de la Determinacion estructural
la elucidacion de la Estereoquimica de la molécula, entendiendo por tal la disposicion

espacial de los atomos que la forman, y que implica el conocimiento sucesivo de:

« Composicion: atomos presentes y su proporcion en la molécula, lo que se traduce
en la obtencion de una formula molecular.

o Constitucién: Uniones existentes entre los atomos, lo que se traduce en la
determinacién de los grupos funcionales y subestructuras presentes en la misma.

o Configuracién: disposicion espacial de los &tomos en la molécula. y

e Conformacion: disposicion espacial de la molécula que surge debido a la posibilidad
de rotacion o giro de los enlaces simples en la misma.

Antes de abordar el tema de la resolucidn de una determinacion estructural concreta a partir
de los datos espectroscopicos de la misma te recomendamos que pases a los apartados de

las principales caracteristicas de cada una de las técnicas espectroscopicas.

http://es.wikipedia.org/wiki/Espectro electromagn%C3%A9tico
http://es.wikipedia.org/wiki/Archivo:EM_Spectrum_Properties_es.svq
http://www.ugr.es/~quiored/espec/espec.htm




